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ったものであり、5 章から構成されている。  
 
















 第 3 章では、理論計算の結果に基づいて、データベースに収録されていない物質を
含めた全ての結晶について、陽イオンと酸化物イオンとの結合距離、陽イオンの配位
数、および結晶体積について系統的に調査している。遷移金属 M は 6 配位となる化
合物が多く、熱力学的に不安定な化合物と比較して安定な化合物においては、M-O の
結合距離の分散が小さい傾向にある。一方で、熱力学的に安定でない化合物において
M-O の結合距離は幅広い値をとり、構造に自由度があることが示されている。Li は 4
～6 の配位数を取り、Li-O の結合距離はいずれの配位数でも幅広い分布を取ることが
示されている。P は常に 4 配位であり、P-O の結合距離の分散は小さいことが示され
















 第 5 章はまとめであり，本論文で得られた成果について要約している。   
 
 
